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 規則的な結晶格子の中で，平面波の状態が量子力学的定常状態となる．これは，Huygensの
原理で考えると，ある波面から出発した素原波はConStruCtiVeた干渉をし七，新しい波面をつ
くってゆく，ということである．ところが，格子の中に転位が存在すると，転位のまわりを一
周すると格子面がずれるということから，素原波も転位を迂回する仕方によって異なる位相を
もつことになる．川村らは一連の論文で実際に計算機シミュレーションによって，素原波の
destructiveな干渉が生じることを示した．1〕
 我々は，同じようたtight－bindingHami1tonian
 （1）        H＝TΣlm＞＜ml                    くm，η〉
を用い，回位を含む格子における波動を調べた．回位の特徴は，空間に曲率を与えることであ
る2）．
 波動方程式
 （2）          H1尾＞＝命1々＞
を，LipPmann－Schwingerの方法で解く3〕．規則格子のHami1tonianを∬。として，γ＝H一肌
とすると，
               →   →      1     一・（3）     1尾／－1尾／｛o）十五。一∬。。、、～＞
となる．
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図1．回位を含む格子．各格子点は4つの最近接格子点と結
   ばれている．格子点（0，0）は，この格子から除かれる．
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       図2．右方より平面波e一価を送った場合の，各格子点における確率振
          幅．濃い所は，確率振幅が大きいことをあらわす．ここで，波数々
          はπに近い値で，冶＝π一δ，1－cosδ＝2sin（πノ180）とおいた．
 ここで，1尾〉（9〕は規則格子上の定常解Hl尾州＝亙71尾〉ω）で平面波＜ml々＞＝e一”閉／
πである．
 簡単た模型として，図1のような格子を考える．bondはすべて同じtransfer Tを持つとす
る．外側は完全格子であるから，上記の摂動γの働くところは，中心の9つの格子点だけであ
り，従って，それらの点における波動〈ml々〉は有限次元の行列計算で求められる．それらを
用いて，周囲の格子点の波動も（3）より求められる．
 典型的た場合を図2に示す．これは右方からe■㍑施［后＝（π一δ，0）］という平面波を送った
場合である．濃淡は確率振幅1〈m l々〉12の大小をあらわす．波数がπに近い平面波の場合，
destructiveた干渉が強くだり，下流側（κ＜O）で確率振幅が小さくたることがよくわかる．これ
は，転位の場合とよく似た結果である1〕．
 孤立した回位の効果をみるために，現在，更に大きた格子で計算することを計画中である．
1）
2）
3）
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